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九棯岬l鶚l-Tl４４１１３＋４０－１． の２ (34） 0４６４－６６６ 
この結果は、ソフトモードの振動数を⑩2=C(T-Ti)と表したとき、「パラメータＣとＴｉがイオン間の相互作用
を用いて計算する問題がまだ残っている」９)というCowleyの指摘に答えている。すなわち、⑩2とＴｉが結晶
ポテンシャルの定数αとＤで表されている。
強誘電的転移温度がソフト化の温度と等しいという条件の下で、強誘電的相互作用定数ＪはMorse型結晶
ポテンシャルの固有な定数によって表示できる。Ｔｃ二Tｉ（式(14)と(31)）の関係を用いると次式を得る。
半切鵲岬l鶚ＯＭＩ (35） 
強誘電的相互作用と結晶ポテンシャルの間の関係は式(35)の中のＡを不安定化温度における値
A(=4962(2kBTi/4)を代入することによって得られる。
炉竺二|;土豐'抑[鶚仙`Ｉ (36） 
このように、式(31)によって与えられる不安定化温度Ｔｉはｃとｄが１/Ｙ、ＤがＹに比例するので、Ｙの増大
1９ 強誘電体における不安定機構
とともに高くなるということが分かる。強誘電的相互作用-JuiujがMorse型結晶ポテンシャルＶＭに対して
ui-ujの級数展開をして第２項と比較されるとき、それらの間の対応は次式のように得られる。
γ＝Ｚａ２ｚＤ． (37） 
結晶ポテンシャルの係数Ｄが実際の温度変化を表しているＤ(T)に置き換えられるとき、強誘電的相互作用の
実際の大きさが温度の増大につれて下がることが分かる
3．Summary 
Cochranによって提案された強誘電的相転移におけるソフトモードの概念は有限温度の変分法を用いるこ
とによって微視的観点から解析された。彼は、ソフト化の説明において、短距離力と長距離力が温度ととも
に変化すると仮定して、それらが転移温度で相殺すると提言した。本研究の理論では、非調和振動子によっ
て記述される試行ポテンシャルの変分パラメータとMorse型ポテンシャルによって表される結晶のポテンシ
ャルが温度とともに変化する結果が必然的に出てくる。
試行系におけるイオン変位の２乗の平均値〈U2>は温度の増加とともに大きくなり、結晶ポテンシャルは実
質的に浅くなる。この結果がくU2>を増加させるようにフィードバックされ、最終的に結晶は不安定化に向か
う。結晶の不安定化は調和性が衰退し、非調和が温度の増加と共に成長するような温度領域で起こる。
結晶の不安定化（ソフト化）は強誘電的秩序によって抑制されることが分かった。不安定化温度近傍のソ
フトモードの振動数はMorse型ポテンシャルの固有の定数を用いて表された。また、振動子モデルについて
現在考えている強誘電的相互作用定数は物質に依存するMorse型結晶ポテンシャルによって評価された。
本論文では、結晶ポテンシャルを指数関数で表しているため、長距離的性質を持つ引力まで短距離力で記述
している。今後、この点の改良を試みる予定である。
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Thcinstability(softening)ofthcferroclcctriccrystalisstudiedinthcvariationalmcthodatfinite 
temperature・TheMorsetypepotentialisadoptcdastheinteractionpotentialbetwcenionsinthecrystal・
Thctrialpotcntialisrcprcscntedbythcanharmonicoscillator(A"4+B"2,whcrcAandBmaydcpcndon 
temperaturc)inthcmolccularficld・Itisshownthatthcinstabilitytakesplaccasthcharmonicitydcclincs
andtheanharmonicitygrowsupwithincreasingtempcratureandtheferroelectricordersuppressesthe 
tendcncyofinstability6 
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